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ン図形を初めて確認 し た こ と に あ る .
実 験 に よ る セ ク シ ョ ン 図 形 に シ ミ ュ レー シ ョ ン図 形 を ウ ィ ッ テ イ ン グ させて結晶欠陥,･或い
は 歪 み を 特 定 し よ う と す る 試 み は , 以 前 よ り為 され て い た が , シ ミ ュ レ ー シ ョ ン の 際 仮 定する
格 子 欠 陥 は , 転 位 , 双 晶 , 微 小 角 粒 界 等 で あ り, 一 つ の 歪 み 中 心 を 仮 定 し, か つ 実 験 結 果 と フ
ィ ッ テ ィ ン グ さ せ た と い う 前 例 は な い .
歪 み 中 心 は , 最 高 (14 1 4 0 ) め , 高 次 反 射 に よ る セ ク シ ョ ン トポ グ ラ フ に よ り検 出 さ れ た が ,
こ れ ほ ど 高 次 の 反 射 は 実 験 室 系 で は 実 現 で きず , シ ン ク ロ ト ロ ン放 射 光 の 短 波 長 (0.4Å ) を 用
い て 初 め て 可 能 と な っ た も の で あ る .
歪 み 中 心 を 仮 定 し て の シ ミ ュ レ ー シ ョ ン を 始 め る に あ た っ て は , か な り の 準 備 が 必 要 で あ っ
た . す な わ ち , 高 木 - ト ウ パ ン の 式 を 数 値 的 に 解 く手 法 , プ ロ グ ラ ム が 正 し い 結 果 を 与 え る こ
と を 確 認 す る 必 要 が あ っ た .
そ の 為 に ま ず , 完 全 結 晶 , 東 に , 積 層 欠 陥 , 微 小 角 粒 界 を 含 む 結 晶 に 対 す る シ ミ ュ レ ー シ ョ

































































平行な干渉縞 (ペンデル縞)の強度分布を説明した.112) (式 (4-01)参照)
加藤らはまた,無秩序に歪んだ結晶に対するペンデル縞の強度分布を 統`計的動力学理論"

























































(°eg) 暮xhl (一ad) :T(∩) (〟m)
4 4 0 1?.02 3.82×10~7 1.88×10~6 1.02×10~4 20
8 8 0 24.62 1.09×10-ラ 2.89×10-7 3.32×10~4 50
12120 38.68 3.54×10-8 7..26×10~8 8.8_2×10~4 100
Table1-01
A-0.4A における Siの各反射に対する諸定数 (室温での値)
血Js= 2CIxhlsin 28 8 て=
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(2-02), (2-03), (2-04)杏,式 (2-01)に代入すると次式が得られる.
∑くくK2-kh軍)DpT ∑ gh-.[-khX [khX.D.]]).h - -㌔∫
×exp (-2ZTikh･r)- 0
(2-06)




I)h- ∑ xh-.[D.]h- 0∫
[D.]A :D.のkh方向に垂直な成分ベクトル
(2-07)



















































逆格子原点 0 及び逆格子点 H'から,距離 K の軌跡がそれぞれ, G｡' とRhY ,OとM
から,距離 k (k-(1+x｡/2)K)の軌跡が,それぞれ &｡Cと Rheである.図のサ
イズに比べて,点 o 及び H は,はるか下方にあるため,円が直線のように描かれている.
史 ｡Cと 旦hCを漸近線とする双曲線が,分散面である.結晶中に励起される透過波,回折波













に満足するとき,Fig.2-01に描いた直線 n は,図の L及び E を通り,Pl,P2で分
散面と交わる.


































































C :t 偏向因子 (1orcos20 B,O B:プラッグ角)
h : 回折ベクトル
x+h : 分極率のフーリエ項 (+h成分)









































A ニ ーiZTKCx _heXP (-27Tih･u)





























































R｡C である.R｡Y,R｡C は実際には円弧であるが,逆格子庶点 O,及び逆格子点 H は,
図のサイズより,はるか下方にあるため,丑｡Y,R｡Cが直線のように描かれている.
同様に,逆格子点 .･H から距離Kの勃跡が RhV,距離kの軌跡が 2㌔ である.
(生の右肩の添字Ⅴは inVacuum,Cは inCrystalの意)
式 (3-02)は,結晶中での透過波,回折波の波数ベクトルの起点が R｡○とghC の交点
:Eにあることを要求する. (式 (3-01)においては,制限はもっとゆるやかで ,遠過披,
回折波の波数ベクトルの起点は,里｡C上にあればよい.)すなわち k｡-EO,kh-EⅠiと
して,結晶中の波動場は次の形に表わされることを想定している.




D (r｡)- D｡V(r.)exp (-27TiX･r.)
(Dの右肩の添字Ⅴは inVacuumの意)
(3-07)














(D｡V (∫.)-Dふくr.))exp (-27Tik｡･r.) 〉.








































































式 (3 -14-a)の D｡(r｡)紘,Fig･声-06のような関数になるがこれは,6JtAr-
co と す ると,ディラックのデルタ関数の定義にはかならない.
し た が って,球面波入射の境界条件として,Fig.3-0-7の白丸 (o)の点l(入射点)でのみ,























~lDhIZ - a exp i-LL(空｡+空.)〉
X lβ｡J｡(β｡(X｡X.)l′2) IZ
a :入射波強度に比例した定数
β｡ :β｡- 27TKC (x+h 女 _h)1月sin 208
K一: 入射波の波数
C :偏向因子 (1-orcos 208)
x+h: 分極率のフ-T)エ項 (+h成分)
x _h : 分極率のフーリエ項 (-h成分)
〟 :線吸収係数
J｡ ( ) : 0次第1種ベッセル関数
(4-01)












































sin(27T C0S OB K r.6山X)
D｡(r｡)- 1im [





















OB(°eg) 5}I讐 I 消衰距離:で くm) β.(∩-1) 偏向因子:C
Table4-01












射点での透過波にのみ 振幅 D (0)を与える.
D (0)は 幅 dの領域を代表する値である.
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D｡(r●)- HhillE ] (4-04)






D (0)は d の幅を代表する値であると考えられるので,この "疑似的デルタ関数'の積
分値,あるいは "面積'は,dXD く0)であるとみなすことができよう.
(4-04)式が実際の境界条件であることを考え合わせれば次式が成り立っべきである.
K cosOB - dxD (0)
したがってD (0)の値は次のようになるべきである.






















xh= 一 言守二 言言㌻ eXp (~M) Fh
入:X線の波長 Vu :単位胞の体積 M :温度因子
e畠/mc2 …古典電子半径 Fh:潜晶構造因子
(4-07)


















































































積層欠陥の代表例と七七 面亡並方格子 (FCC格子)め (111)車中重なりの周期の乱
れを,あげることや;できる.
Fig.4-07は,'FノCl-C格子の･(11▲1う面の重なりを示している.














観測点 pから,直線 QR及び QS におろした垂直の長さをそれぞれ,Ⅹ ｡,Xh とする.
更に U から,QR と平行に UU′をひき,Tから_Q,Sと平行に TT′をひいたとき,
pから,直線UU′及び TT′におろした垂線の長さをそれぞれ,X｡′,Xh' とする.









IDhlZ- aβ｡l (Ph+qQh) lZ (4-10)
p. - (･.X ｡+x._h葺きP (+16)- )
x .+ xh
x sin (β.｡(X｡fh)ln十 _千 )/ (X｡X.)､l亭
Q.- ( LX｡′ (ul,-_eLX.辛,(~iS)) )x.I + xh'
･ sin (β｡(Ⅹ｡′ Xh′)V2+ 千 )/ (X｡′ Xh′ )1/4
a :入射X線の強度に比例した定数




(4-10)式の中の U の値は,Fig.4-08(C)の観測点 pからの垂線 X｡′と Xh′
が結晶の中に向かうとき,q--1,外に向かうときq-1,X｡′とX h′ が片方が結晶の中
-,もう一方が外へ向かうとき,α - 0の値をとる.





















































x (r) =E.xheXP (-27Tib･r･,) (4-14)













x+h′ - X+h eXp (+22Tih･usp)












D (r)- D｡(r)exp (-27Tik｡･r)
+ Dh(r)exp (-2ZTikh･r) (4-19)
高木-トウパンの式は,上式 (4-19)の D｡(r)と Dh(∫)にたいする,微分方程式
である.
欠陥面よlり上での波動場が (4-19)式の I)(r)のように表わされるLとした時,欠
陥面で次式のような位相変調 :D (r)- D′(∫)があると考える.
D'(r)- D (r+tJsF)
-D｡(r+ USF) exp(-2ZTik｡･(r+ USF))
+Dh(∫+USF) exp(-27Tikh･(-r+ USF)) (4-20)

















































- ik KC x+heXp (-27rik｡･tJsp)D｡






































(b)の図中 a～ f の断面で観測される回折強度のシミュレー ション結果と,解析解 く(
4-10)式)を比較した.




QB_I_ _llxh_ト 消衰距癖 . β○ 偏向因子



















? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ?
? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ?
? 〜 … ? ? ? ? ? ? ? ??? ? ? ? ?
(b)欠陥面の深さ:dニケ372jLm
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シミュレー ションをうらづける実軸 吉巣は,末だ得られていないようであるが, ｢定留位相




































D (∫) - D｡(r)exp (-2ZTik? ･r)
+Dh(r)exp (-2方･ikh･r) (4-30)
上式 (4-30)が欠陥より上 (Ⅹ線入射側)の部分の波動場を表わしているものとすると,
欠陥より下 (Ⅹ埠出射側)の部分の波動場 :D′(r)紘,k｡及び khをそれぞれ AO だけ
回転させた波数ベクトル,k｡′及び kh′を用いて次のように表わされる.




+ I)h′(r)exp (-2ZTi(kh′- kh) ･r)
× exp (-27Tikh･r) (4-31)
























逆格子点 H が H′に移動した様子を示している.
HからkJ(汰- (1+xこ/2)K)の距離の軌跡:RhCは,H′からkの距離の動跡 :
















































































































2) Fig.5-02の ABのライン上 で h･u (h:回折ベクトル,u:格子変位ベクト
ル)の内積の値が最大になる点 :P の回折方向への投影点 :Qが同心円の中心になる.
3) Fig.5-02の AB上で h･uの内積が同じ値と_なる点の軌跡が回折方向-投影さ
れて同心円になる.
上のことをたよりに,結局,式 (5-03)の比例定数:aの値を
a - ±4 × 10-18 (m3)
ボルマンファンに対する,歪み中心の位置を,Fig.5-0.3に示すように特定した.























(12120) (880) く880) (12120)
Fig.5-03
シミュレー ションと実験の比較により特定された,歪み中心の位置.
8.8 0 24.62 1..09-×10-7 _9.09×10~10 1
12120 38.68 3.54×10｢8 4.84×10-10 1




























Fig.5-06(880)回折による,実験図形 (中央)とシミュレー ション図形 (左右)
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いるのか,収縮 さ せて いるのか もわか らない.
しかLaの値 くa - ± 4× 10~18m3)か ら,歪み中心が 周囲の格子 にどれだけの体積変化
を及ぼしている か を 評 価することはで きる.
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